




























































































































Stabilization Energy (kJ/mol Si) Total  Away  Towards Opposite 
average  ‐13.03 ‐13.80 ‐12.61  ‐12.85 
upper  ‐14.27 ‐14.27 ‐14.05  ‐13.19 
lower  ‐11.46 ‐12.66 ‐11.46  ‐12.21 
median  ‐12.96 ‐14.05 ‐12.65  ‐12.87 






































































































































































































































































































































  x  y  z  U(eq) 
________________________________________________________________________________   
Si(1)  50000  87042(3)  31738(3)  21(1) 
O(1)  50000  79664(8)  20336(8)  46(2) 
O(2)  61343(6)  83950(9)  38657(6)  101(2) 
O(3)  50000  100000  27463(12)  109(2) 





























  U11  U22   U33  U23  U13  U12 
______________________________________________________________________________  
Si(1)  24(1)   17(1)  21(1)   ‐1(1)  0   0 
O(1)  72(4)   33(2)  33(2)   ‐20(3)  0   0 
O(2)  82(2)   139(4)  82(2)   ‐53(2)  ‐59(3)   53(2) 
O(3)  237(7)   10(4)  79(5)   0  0   0 





















































  x  y  z  U(eq) 
________________________________________________________________________________   
Si(1)  50000  87120(2)  31734(2)  40(1) 
O(1)  50000  79536(4)  20464(4)  64(1) 
O(2)  61351(3)  83896(5)  38649(3)  87(1) 
O(3)  50000  100000  27260(7)  90(1) 
F(1)  50000  100000  50000  95(3) 
N(1)  50000  50000  50000  94(4) 























































































































































































































  U11  U22   U33  U23  U13  U12 
______________________________________________________________________________  
Si(1)  44(1)   35(1)  40(1)   ‐4(1)  0   0 
O(1)  84(2)   54(1)  54(1)   ‐25(2)  0   0 
O(2)  77(1)   108(2)  77(1)   ‐29(1)  ‐35(1)   29(1) 
O(3)  161(3)   34(2)  75(2)   0  0   0 
F(1)  101(4)   84(6)  101(4)   0  0   0 
N(1)  94(4)   94(4)  94(4)   0  0   0 






  x   y   z   U(eq) 
________________________________________________________________________________  
  
H(1B)  5571  6003  3558  49 
H(1A)  4375  6436  4021  49 












































































































































































  x  y  z  U(eq) 
________________________________________________________________________________   
Si(1)  50000  86918(2)  31655(2)  38(1) 
O(1)  50000  79613(4)  20387(4)  68(1) 
O(2)  61064(4)  84036(6)  38936(4)  136(1) 




























  U11  U22   U33  U23  U13  U12 
______________________________________________________________________________  
Si(1)  48(1)   31(1)  34(1)   ‐7(1)  0   0 
O(1)  98(3)   52(1)  52(1)   ‐28(2)  0   0 
O(2)  116(1)   176(3)  116(1)   ‐56(2)  ‐76(2)   56(2) 





  x   y   z   U(eq) 
________________________________________________________________________________  
  
________________________________________________________________________________ 
 Table S19. Torsion angles [°] for p15229. 
________________________________________________________________  
O(1)‐Si(1)‐O(2)‐Si(1)#3  176.06(8) 
O(1)‐Si(1)‐O(3)‐Si(1)#4  180.000(1) 
O(2)‐Si(1)‐O(1)‐Si(1)#2  60.03(3) 
O(2)#1‐Si(1)‐O(1)‐Si(1)#2  ‐60.04(3) 
O(2)#1‐Si(1)‐O(2)‐Si(1)#3  ‐63.78(11) 
O(2)#1‐Si(1)‐O(3)‐Si(1)#4  60.20(3) 
O(2)‐Si(1)‐O(3)‐Si(1)#4  ‐60.20(3) 
O(3)‐Si(1)‐O(1)‐Si(1)#2  180.000(1) 
O(3)‐Si(1)‐O(2)‐Si(1)#3  56.88(10) 
________________________________________________________________  
Symmetry transformations used to generate equivalent atoms:  
#1 ‐x+1,y,z    #2 x,‐z+1,‐y+1    #3 ‐z+1,y,‐x+1       
#4 ‐x+1,‐y+2,z      
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